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ВВЕДЕНИЕ
Изменение ширины запрещенной зоны полу-
проводника, обусловленное с изменением
температуры, связано с изменением свобод-
ной энергии Гиббса, в свою очередь, завися-
щее от изменения энергии электрон-фонон-
ной системы [1]. Эта энергия состоит из чисто
электронного слагаемого, колебательного
слагаемого и слагаемого, отвечающего элект-
рон-фононному взаимодействию. Расчет ве-
личины изменения ширины запрещенной зо-
ны, сводится к вычислению изменения этих
энергий [1 – 3].
С другой стороны в работах [4 – 6] было
установлено, что плотность поверхностных
состояний зависит от температуры. Было по-
казано, что с ростом температуры, за счет тер-
мического уширения, конечное число дис-
кретных энергетических уровней может, пре-
вращается в сплошной энергетический спектр
и, наоборот, с понижением температуры из
непрерывной плотности поверхностных сос-
тояний можно получить дискретный энерге-
тический спектр. Тем самым изменение энер-
гетического спектра с изменением темпера-
туры также должно влиять на ширину энер-
гетической щели полупроводника. В работе
[7] рассмотрена температурная зависимость
ширины запрещенной зоны  полупроводника.
Установлено связь между температурной за-
висимости    ширины запрещенной зоны Si и
плотностью поверхностных состояний.
Целью работы является исследование тем-
пературной зависимости ширины запрещен-
ной зоны полупроводника, обусловленным
термическим уширением энергетических сос-
тояний зоны проводимости и валентной зо-
ны полупроводника.
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ширини забороненої зони напівпровідника. Моделюванням процесу теплового розширення,
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The effect of thermal broadening of energy states in the temperature dependence of the band gap of
the semiconductor. Simulation of the thermal broadening, the numerical analysis showed that the rate
of temperature change in the band gap depends on the energy density of states and the presence of
discrete levels in the forbidden zone. The calculation results are in good agreement with experimental
data.
Keywords: band gap, the density of surface states, heat generation, energy gap, temperature
dependence, the spectroscopy of surface states, discrete states, the numerical simulation.
 Г. Гулямов, Н.Ю. Шарибаев, 2012
ФІП ФИП PSE, 2012, т. 10, № 2, vol. 10, No. 2222
ТЕМПЕРАТУРНАЯ  ЗАВИСИМОСТЬ
ПЛОТНОСТИ СОСТОЯНИЙ
Плотность состояний в общем случае, опре-
деляется энергетическим спектром образца и
зависит от температуры и химического по-
тенциала системы [8]. Температурная зависи-
мость плотности поверхностных состояний
на границе раздела SiO2-Si – может быть ис-
следована с помощью разложения плотнос-
ти поверхностных состояний  в  ряд  по
GN(Ei, E, T) – производной  вероятности опу-
стошения поверхностных состояний по энер-
гии [4 - 6]. Применим этот метод разложения
для исследования плотности объемных сос-
тояний. Как и в теории некристаллических
полупроводников [8, 9] для определения раз-
решенных и запрещенных энергетических
зон, будем пользоваться понятием плотности
состояний.
Для исследования температурной зависи-
мости ширины запрещенной зоны рассмот-
рим простую модель. Плотность состояний
в зоне проводимости равно Nc, в валентной
зоне Nv и в запрещенной зоне равна нулю.
Плотность состояний  при конечной тем-
пературе Ns(E, T) согласно  [6] разложим в ряд
по GN(Ei, E, T)-функциям.
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Здесь Ns(Ei) – плотность состояний при
T → 0, GN(Ei, E, T) – производная по энергии
от вероятности опустошения состояния с
энергией Е. В [6] показано, что GN(Ei, E, T) –
функция при T → 0 стремится к дельта функ-
ции Дирака.
Для Ns(Ei) выберем в следующее распреде-
ление
Ns(Ei) = Nc  при  E > Ec
Ns(Ei) = 0  при  Ec > E > Ev
Ns(Ei) = Nv  при  E > Ev.              (2)
В выражение (1) подставляем GN(Ei, E, T)
в следующем виде [5 – 7]
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Подставляя (2) и (3) в (1) получим график
плотности состояний при различных темпе-
ратурах. На рис. 1 показан графики плотно-
сти состояний при  температурах Т = 10 К,
300 К, 500 К.
Из этих графиков хорошо видно, как с рос-
том температур уменьшается ширина запре-
щенной зоны. Такое уменьшение ширины за-
прещенной зоны появляется с температур-
ным уширением энергетических уровней за-
прещенной зоны и валентной зоны [4 – 6].
Графики ПС при температурах Т = 300 К,
500 К по своей форме напоминает ПС неупо-
рядоченных полупроводников [8, 9]. Концеп-
ция плотности электронных состояний для
некристаллических материалов остается спр-
аведливой в той же мере, что и для кристал-
лических. Особенно важным является вопрос
о состояниях в запрещенной зоне. В этой мо-
дели было введено понятие “краев подвиж-
ности” при энергиях в хвостах зон. Эти края
подвижности совпадают с введенными ране
Моттом критическими энергиями, отделяю-
щими локализованные состояния от нелока-
лизованных. Разность между энергиями краев
подвижности в зоне проводимости и валент-
ной зоне называют “запрещенной зоной по
подвижности” [9].
Здесь, при математическом моделирова-
нии процесса температурной изменения ши-
рины запрещенной зоны, мы воспользуемся
понятием ширины запрещенная зона. Значе-
ние плотности состояний, соответствующей
энергии краев запрещенной зоны Ec и  Ev, обо-
значим через Nк. Тогда энергетическое поло-
жение краев запрещенной зоны  определяет-
ся решением следующего трансцендентного
уравнения
Ns(Ei) = Nк                         (4)
или
Рис. 1.
ТЕМПЕРАТУРНАЯ  ЗАВИСИМОСТЬ  ШИРИНЫ ЗАПРЕЩЕННОЙ  ЗОНЫ Si  И СВЯЗЬ С ТЕПЛОВЫМ УШИРЕНИЕМ ПЛОТНОСТИ СОСТОЯНИ
223
( )
1
( ) , ,
n
si i i k
i
N E GN E E T N
=
=∑ .      (5)
Решение уравнения (5) при заданной
Nss(Ei) определяет значения границы запре-
щенной зоны Ei(T) и Ev(T), как функции тем-
пературы T при заданной Nк. Тогда ширины
запрещенной зоны при заданной температуре
Eg(T) определяется как разница значений
Ec(T) и Ev(T)
Eg(T) = Ec(T) – Ev(T).               (6)
Изменение ширины запрещенной зоны
возникает за счет изменений краев запре-
щенной зоны и определяется следующим вы-
ражением
δEg(T) = δEc(T) – δEv(T).            (7)
Проведем численный анализ модели про-
цесса изменения ширины запрещенной зоны.
На рис. 2 (пунктирная линия) показана темпе-
ратурная зависимость изменения ширины за-
прещенной зоны от температуры в интервале
температур 10 К – 500 К.
Из рис. 2 хорошо видно, что ширина запре-
щенной зоны линейно уменьшается с ростом
температуры образца. Коэффициент темпера-
турного изменения ширины запрещенной
зоны β = ∂Eg(T)/∂T, определенный из этих
графиков, как функция температуры приведен
на рис. 3 (пунктирная линия).
Из  рис. 3  видно, что когда Nss(Ei)  имеет
прямоугольную форму (2) и в запрещенной зо-
не нет дискретных уровней, β почти  не зави-
сит от температуры.
На рис. 4 приведена экспериментальная
температурная зависимость изменения ши-
рины запрещенной зоны, взятая из работы
[3]. Как видно из этого рисунка, теоретичес-
кие расчеты температурного изменения ши-
рины запрещенной зоны удовлетворительно
описывают экспериментальные результаты
изменения ширины запрещенной зоны, оп-
ределенные оптическими измерениями. От-
клонение результатов эксперимента и числен-
ного моделирования процесса термического
изменения ширина запрещенной зоны может
быть обусловлено многими причинами. Яс-
но, что существует возможность одновремен-
ного действия еще других нескольких меха-
низмов температурного изменения ширины
запрещенной зоны [1, 2]. Однако, для упро-
щения задачи, другими механизмами будем
Рис. 2.
Рис. 3.
Рис. 4.
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пренебрегать и рассмотрим только темпера-
турное уширение энергетических уровней.
ВЛИЯНИЕ ДИСКРЕТНЫХ УРОВНЕЙ НА
ТЕМПЕРАТУРНУЮ ЗАВИСИМОСТЬ
ШИРИНЫ ЗАПРЕЩЕННОЙ ЗОНЫ
Рассмотрим вопрос о том, как будет влиять
присутствие дискретных уровней в запре-
щенной зоне на температурную зависимость
ширины запрещенной зоны. Будем иссле-
довать простой случай, когда в запрещенной
зоне три дискретных энергетических уровня
с энергиями E1, E2, E3 расположены вблизи
дна зоны проводимости и три дискретных
энергетических уровня с энергиями E4, E5, E6
вблизи потолка валентной зоны. Распределе-
ние состояний в разрешенных зонах, как в
первом случае, будем определять выраже-
нием (2). Зависимость изменения ширины за-
прещенной зоны от температуры в этом слу-
чае определяется так же, как в предыдущем
случае, решением системы уравнений (1) –
(5). Точно таким же образом, ширина запре-
щенной зоны при заданной температуре Eg(T)
определяется выражением (6), а ее изменение
δEg(T) выражением (7).
На рис. 3 (непрерывная линия)  приведен
график зависимости δEg(T) от температуры.
Как видно из рис. 3, при низких температурах
график температурной зависимости δEg(T)
отклоняется от линейности. Это отклонение
появляется после того, как мы введем в запре-
щенную зоне дополнительные   дискретные
энергетические уровни. Отсюда следует вы-
вод, что изгиб прямой δEg(T) при низких тем-
пературах в сторону малых значений, обу-
словлен присутствием дополнительных уро-
вней вблизи краев запрещенной зоны полу-
проводника. На рис. 2 (не прерывная линия)
приведен график зависимости β = ∂Eg(T)/∂T
от температуры T. Как видно из рис. 2, при
низких температурах β начинает постепенно
уменьшатся. Это уменьшение также обуслов-
лено дискретными энергетическими уровня-
ми у краев запрещенной зоны полупровод-
ника.
СРАВНЕНИЕ С ЭКСПЕРИМЕНТОМ
На рис. 4 и рис. 5 приведены графики тем-
пературной зависимости ширины запрещен-
ной зоны для полупроводника, полученные
при оптических измерениях [3]. Как отмече-
но в этой работе, полученные эксперимен-
тальные значения Eg(T)  зависят от методики
ее определения. Если учесть, что ширина за-
прещенной зоны, определенная по темпе-
ратурной зависимости электропроводности
и по измерениям спектральных зависимостей
поглощения света может различаться, то  при
сравнении  теории и эксперимента необходи-
мо учитывать это обстоятельство.
Как видно из рис. 5 между  эксперимен-
тальными и теоретическими результатами
имеется хорошее согласие. Сравнение теории
с экспериментами других работ [3] также дают
положительные результаты. При сравнении
теории и эксперимента следует обратить осо-
бое внимание на низкотемпературный учас-
ток зависимости ширины запрещенной зоны
от температуры. В нашем случае низкотемпе-
ратурный изгиб Eg(T) обусловлен присутст-
вием дополнительных уровней в запрещен-
ной зоне. В общем случае величина и форма
изгиба Eg(T) зависит от формы вида плотнос-
ти состояний, Ns(Ei)  как в разрешенных зонах,
так и в запрещенной зоне. Ясно, что причи-
ной отступления, экспериментальной зависи-
мости изменения ширины запрещенной зоны
от теоретической  является то, что истинная
плотность состояний отличается от плотнос-
ти состояний  модели.
ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Рассмотрено влияние температурного уши-
рения энергетических уровней полупровод-
Рис. 5.
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ника на распределение энергетической плот-
ности состояний. Разложения плотности сос-
тояний в ряд, по GN(Ei, E, T)-производной
вероятности опустошения дискретных уров-
ней по энергии, позволила исследовать вли-
яние температуры на ширину запрещенной
зоны полупроводника. Численное моделиро-
вание процесса уменьшения ширины запре-
щенной зоны с ростом температуры показало,
что температурная зависимость ширины за-
прещенной зоны зависит от распределения
энергетических уровней в зонах образца. Ког-
да плотность состояний в зоне проводимос-
ти и валентной зоны постоянная, а в запре-
щенной зоне равна нулю, ширина запрещен-
ной зоны уменьшается линейно с увеличе-
нием температуры. Присутствие дополни-
тельных дискретных уровней в запрещенной
зоне вблизи краев разрешенных зон приводит
к отклонению температурной зависимости
ширины запрещенной зоны от линейности.
При низких температурах происходит изгиб
линии изменения ширины запрещенной
зоны в сторону малых отклонений. Резуль-
таты расчетов изменения ширины запрещен-
ной зоны по порядку величины совпадают с
экспериментальными данными. На основе
вышеизложенного можно сделать вывод о
том, что температурное уширение энергети-
ческих состояний запрещенной зоны и ва-
лентной зоны может существенно изменить
ширину запрещенной зоны, и, вместе с дру-
гими известными механизмами объяснить
температурную зависимость ширины запре-
щенной зоны.
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